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酋 文内容の要旨
本論文はil-VI族化合物半導体InSの電子帯構造と光学的異方性，及び化学結合に関する一連の研究
成果をまとめたもので，本文6章と謝辞からなっている。
第 1章では， il-VI族化合物半導体にInSに関するこれまでの研究の沿革について概説し，本研究の
目的と意義ならびにこの分野において本論文が占める位置を明らかにしている。
第2章では， JnSの結晶成長について簡単に述べ，得られた試料を用いて行った2基礎吸収端近傍の偏
光吸収担IJ定， 2-20eV領域にわたる反射測定などの結果より明らかとなったInSの光学的性質について
まとめである。1.5-3.0eVの偏光吸収測定により，基礎吸収端が間接遷移であり a，b各偏光に許容
遷移であることを示し，さらに，間接遷移吸収の理論式を用いた解析より JnSの価電子帯が異方性の大
きな電子帯であることを述べている。また，b偏光吸収係数がa偏光吸収係数より，測定領域全体にわ
たって2-4倍大きいことを明らかにした。2-20eV領域の偏光反射率から，Kramers -Kronig変換
により誘電関数を求めると共に，偏光変調分光の測定結果とあわせて帯悶遷移のいくつかを同定し，ま
とめである。吸収測定に見られたのと同様の光学的異方性が，誘電関数虚数部の 2-3.2eVに現れるこ
とをはじめて見いだした。
第3章では， InSの電子帯構造を経験的擬ポテンシャ Jレ法 (EPM)により計算し，得られた結果を
まとめてある。群論的考察より.Bril10uin域内では固有値はスピン縮重以外はなく，また境界面上では
2重縮退となることを示したo 8個の高対称点および12本の高対称線上で指標表を求め，これをもとに
電気光学遷移に対する偏光選択則を求め明らかにしてまとめである。次に， EPMを用いてInS電子帯
構造計算を行い，波動関数の対称性も含めたエネルギーバンド図をはじめて明らかにした。この結果よ
-561ー
り，価電子帯頂上は偶然縮重したV，T点で，伝導帯の底はえ線上 (0，0， 0.7)にあり，従って基礎
吸収端は間接選移となり，また，直接吸収端はT点の遷移に対応することを示した。これらの結果は偏
光選択則も含め実験結果とよく一致することがわかった。個々の帯間遷移を明らかにしただけでなく誘
電関数を 2-9 (eV)にわたって計算し，実験から求めた誘電関数をよく再現していることを示し，計
算されたバンドエネルギー図の有効性を示すと共に，また， 2-3.2eVの光学異方性もバンド計算によ
り理解できることを明らかにした。第4章では，ダイアモンドアンピルセルを用いてInS結品の吸収・
反射測定により得られた基礎間接および直接吸収端ならびに高次の帯端の圧力依存性に帯する実験原価
とEPMバンド構造計算結果を用いた考察についてまとめであるO これらの帯端が圧力下で揃ってred
shiftするという測定決かは，他の半導体のよく知られた振舞いとは著しく相違す石ことがはじめて明
らかになった。 EPMノパfンド計算の結果に基づづ、いてこの実験結果を解析したところInS結品lにこおlけ7るIn一-
In結合がf圧王力下で
の価電子帯と伝導帯がIn一In結合，反結合状態により形成されているとして理解できることを明らかに
Lt:こO
第5章では'special'K-point法により求めた価電子の電荷分布を基にしてInS結晶における化学結合
に帯する考察結果をまとめであるo S原子の 3S電子による非結合状態， In-S結合， In -In結合状態
が存在することが明らかになった。また， In-S結合はP電子による δ結合の性質をもっており， Inの
SとP電子による混成は少ないことがわかり，このことが 2-3.2eVにおけるInS結晶の工学的異方性
の起源であることをはじめて明らかにした。
第6章では，第2章から第5章までの研究成果を総括して，本研究で得られた結論を述べている O
論文の審査結果の要旨
lli-羽族化合物半導体InSは結晶構造の特異性に起因する光学的異方性を有する新しい半導体として
注目されているO 本研究は，この新しい半導体の光学的異方性を系統的に測定するとともに，電子帯構
造や電荷分布などを計算した結果をまとめたものである O
InS は斜方晶系の異方性結晶で，等方性結品とは違って大きな光学的異方性がある O 本研究では，基
礎吸収端近傍での吸収スペクトルの偏光特性， 2---20eV領域にわたる偏光反射スペクトルを系統的に
測定し，基礎吸収端が間接型遷移で a，b各偏光に許容遷移で，価電子帯の大きな異型性を示すとと
もに，偏光反射スペクトルより求めた誘電関数における異型性をも明らかにした。これら光学的異方性
に関する実験結果をより明確にするために経験的擬ポテンシャル法によってバンド計算を行い，はじめ
てInSの電子帯構造を明らかにした。その結果， InSの価電子帯は偶然縮重したY，T点で，伝導帯は λ
点に存在することを明らかにするとともに，計算結果は光学スペクトルにおける偏光選択則ともよく一
致していることを明確にした。
また，バンド計算の結果は個々の帯間遷移点を明らかにしただけでなく，計算された誘電関数が実験
?
?
的に求めたものをよく再現していることが明らかになった。
InSの大きな光学的異方性の起源をより明確にするために，高圧下での光学スペクトルを測定し，帯
端が圧力下でredshiftするという，他の半導体とは著しく異なる結果をはじめて確認された O この結
果は，バンド構造による解析より， InS結晶におけるIn-In結合が圧力下で結合長を伸ばしソフト化す
ることに起因することが判明した。このことは， InSの価電子帯と伝導帯が，それぞれIn-In結合，反
結合状態より形成されているとして理解され，電荷分布に対する計算結果ともよく一致していることも
確認され， InS半導体の電子帯構造の詳細が明らかにされた。
以上のように，本論文はInSの光学的異方性を実験的に明らかにするとともに，電子帯構造の計算す
ることによって， InS結晶の物性に対する新しい知見を与えるものであり，学位論文として価値あるも
のと言忍める O
